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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　両　　　 　　　 　　×（　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　exp（V7？i　F－kliz）erfc（　　　　　　　　 　　　　　　　　　　　　　＋Gの
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2G
　　　　　　　　　　　　　　　　　　＋・xp（一〉廊・）・・f・（等亙σ・））・　　（A・5）
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Here　｛K｝　is，the　two－dimensional　reciprocal　lattice　and　So　is　the　area　of　the　unit　cell　in　two
dimensions．　The　interaction　energy　between　the　particle　i　and　its　own　images　or　the　Madeiung
energy　of　t’w’o’一dimensiona’1　latLuice　｛P｝　is　given　by’　g’，2；　ipo　tthere
　　　　　　ipo　＝　｝i．m，｛Z　v（IP　一　rl）　一　v（r）｝
　　　　　　　　　　　　　　P
　　　　　　　　＝’　p2＃，　“t　｛exp（KP）erfc　（GP　＋　S［tiT）　＋　exp（一KP）erfc　（GP　一　tiiii）｝
　　　　　　　　＋姦撫・・f・（廊　　2G）＋…f・（藷）一毒σ・Xp（一碁、）・（八6）
　The　interaction　energy　U　is　given　by
σ一 P霧・…？v（【・　PD＋1φ・（琴・う
　　　　　　＝　gl，III＃」　gig」　Zp　ETitTl　一i；；i’一　，，，1　｛exp（KIP　一　ri」Derfc　（Glp　一　rial　＋　E21b）
　　　　　　　　　＋　exp　（一KIP　一　ri，・1）　erfc　（GIP　一　ri」1　一　tiitiT）｝
　　　　　　　　　＋2嬬9・q・？m≒・xp照・）
　　　　　　　　　・（・xp（〉廊…）・・f・（孚＋G・の
　　　　　　　　　＋　exp（一vfftEny　一Ez　zi」・）erfc　（UlliitElllZ＋　K2　一　Gzi」・）　）
　　　　　　　　　＋1（琴・う？’歩｛・xp（・P）・・f・（σP＋売）＋・xp（一・P）・・f・（σP一藷）｝
　　　　　　　　　＋1（琴qう［…f・（2巻）一義σ・xpC4暮、）｝・　　　（ん7）
A．2　Force
A．2．1　Periodicity　in　three　dimensions
　We　first　note　that
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　表ひ一hち濠ひ　　　　（A・8）
The　second　factor　is　ca｝culated　as
　　　　　　　　一書σ一q・惹）q・早（「i一「ゴーPIr2ゴーp13）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　×　B　（i　一　Klrio・　一　pl）　exp　（Klrij・　一　pl）’erfc　（Glri」’　一　pl　＋　S［iii）
　　　　　　　　　　　　　　　　　＋1（1＋・1・1・一PD・xp（一・1・ザPl）e・f・匝一PI一蓄）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　．
　　　　　　　　　　　　　　　　Hiroo　TOTSUJI，　Tokunari　KISHIMOTO　and　Chieko　TOTSUJI36
　　　　　　　　　　　　　　　4zlll；ii　Glri」　一　pl　exp　（一G21ri」　一　p12　一　ilZ2i・，　）］
　　　　　　　　　　　　　　　一頭赤・x・（一g劃孝一r司・
　A．2．2　Periodicity　in　two　dimensions
　　For　Yukawa　system　with　two－dimensional　periodicity　｛P　：　h　・　N｝，　we　have
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　⊥σ一hち⊥σ
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　OXi　V　”　oRi　V，
and
　　a
一一．U　＝　ORi
　0一一一U　＝　ezi
q・惹）q・苓（R轟P）
×　B（i　一　rclri」・　一pl）　exp　（rclri」・　一　p1）　erfc　（Glri」’　一PI　＋　SZii）
＋ll　（i　一i一　Klri」　一　P］）　e）fp　（一Klrij’　一　Pi）　erfc　．（f［li！ri」’　一．PI　一　Sii；i）
＋　XGIri」　一　Pl　exp　（一G21riS　一　P12　一　t：？iiE2’2）］
一喫q望轟即興・xp照・）
　　　　　　　　　　　　　　卿?（　　exp（tw＋　ziDerfc（　　　　　　　　 　　　　　　　　　＋σ初　　　　　　　　　　　　　　　　2G
＋・xp（一　vi？7　mz）・・f・（孚一σ・の，
・㌧覆）・・？匿、警P【・
・［1（1一・1…一pl）・xp（・1…一PD・・f・匝一pl＋会）
＋1（1＋・1・ザpD・xp（一・1…一pD・・f・（θ1・ザpl一一　Va）
＋XGIri」・　一　PI　exp　（一G21ri」’　一　P12　一　ti？iiiEi’2）］
一論・馨q・・xp（乞K・Rの
・（・xp（・癬・の・・f・（等亙＋σ・の
一・xp（一〉褥…）・・f・（劃一σ・の）・
（A．9）
（A．10）
（A．11）
（A．12）
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A．3　Pressure　tensors
A．3．1　Periodicity　in　three　dimensions
We　here　give　Ewald－type　expressions　for　tensors　related　to　the　deformation　of　unit　cell：
　　　　　？（r一　p）　（r　一p　　lr－pl）∂編1）
　　　　　　＝　m　lili）　W’　一，Pil　（ii　g　P）（ll　（i　一　tcLr　一pl）　exp（tclr　一　pt）　erfc　（Glr　一　p1　＋　sliii）
　　　　　　　　＋ll　（i　＋　Klr　一　pl）　exp　（一K［r　一　pl）　erfc　（Glr　m　pl　r　S　i7）
　　　　　　　　＋fGlr　一　pl　exp　（一G21r　一　p［2　一　IIZ？Ei2））
　　　　　　　　＋癖99（　192　十　K2）・（9≒毒寿2＋1）・Xp神璽2＋ig・・）
　　　　　　　　一1撫，・÷。・eXp（与＋ig・r）・
　　　　　　詳∂霧）
　　　　　　　一一論罪琶（　・・）・xp（・・）・・f・（G・＋必）
　　　　　　　　　＋g　（i　＋　rcp）　exp　（一Kp）　erfc　（Gp　一　Sli；i）　＋　Jl；；Gp　exp　（一G2p2　一　：17？iE72））
　　　　　　　　　＋誓ζ99（，÷、）・（gi参夢2＋1）・xp（与2）
　　　　　　　　　一1撫，・圭。・exp（g2　十　rc2　4G2）・
The　tensor　n　is　thus　given　by
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　1　　　（rゴrP）暢一P）∂v（匿ゴーpl）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　十　Vonov，n　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　lriゴーpl　　　　∂lr‘ゴーpl琴m・（國（hO文の一塔・1・・苓
Σm・（h・文の（h・文の
?
＋塔・1・・？（「‘ゴ講f1
　1＋E（1＋・1・ザpD・xp（一・1…
　　2＋；万θ1「
（Aユ3）
（Aユ4）
　　　　　　　　　　　　R2）一（3　（i　一　K］ri」　一　pl）　exp　（Klri」
　　　　　　　　　　　　　一PD・・f・＠ザpト必）
i，一
@一pl　exp　（一・G21ri」’　一p12　一　2iii2iEi’2））
一PD・・f・（Gl・ザpl＋蓄）
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　　　　　＋1（琴qう混罪｛1（1一・P）・xp（・・）・・f・（の＋蓄）
　　　　　＋g　（1　＋　Kp）　exp　（一Kp）　erfc　（Gp　一　fii）　＋　Xi　Gp　exp　（一G2p2　一　2iZ2is，　）　］
　　　　　一ittii＞E］）ggdet2＋rc2）2（1：21ii；！：＋2rc2＋i）exp（一g：2ii｛｝！：＋G2rc2）；，，」gig」exp（ig・ri，・）
　　　　　＋i無÷。・exp（g2　十　rc　2　4G2）碧9・q・・xp（蜘・
A．3．2　Periodicity　in　two　dimensions
　For　Yukawa　system　with　two－dimensional　periodicity　｛P｝　we　have
　　　　？（雫｝〒P）∂謡D
　　　　　＝＝　一lilll）！11’　i’ili2－IB“iii一11’］！一一．P一）（illEigiP）（5（i－Klr‘pl）exp（Klr－pl）erfc（Glr－p1：一＋一li！：iii）
　　　　　　　　＋S　（1　＋　Kir　一　Pl）　exp　（一rclr　一一　PDerfc　（Glr　一　Pl　一一一　li！i；i）
　　　　　　　　＋fGlr　一　pl　exp　（一G2　1r　一　P12　一　ziS2E7，　）　］
　　　　　　　＋謡康99（　　192　十　K2）・傷夢2＋1）・xp（与＋ig・r）
　　　　　　　　一1轄ひ，・÷。・exp（　g2　十　K2　，　．一：一liltiil，｝一’＋ig・r），
where
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　g＝K十g．2
and
　　　　　　　　　　　　　　　　　　gg　＝　KK　十　g．K2　十　g．2K　十　g3z“2．
The　equation　of　motion　for　h　is　related　to　the　2　×2　part　of　the　above　tensors：
？g’1＝TIIIgl｝r：一1i2一；1（：，一P）a’sa！ew（lri．gi）
＝一
HWt一，P一）（pRI，MP）（g（1－rclr－P1）exp（rclr－Pl）erfc（Glr－Pl＋S｛；i）
　　　＋S　（1　＋　rclr　一　Pl）　exp　（一rclr　一　Pl）　erfc　（Glr　一　Pl　一　51i7）
　　　＋　3；；Glr　一　pi　exp　（一G2　lr　一　P12　一　2il？iiii’2　））
＋意新畑（9・t。・）・（9…き≠ナ1）・xp（」溶き許2＋ig・・）
（A．15）
（A．16）
（A．17）
（A．18）
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一1
ｭ撫9・辛。・exp（g2　十　K2　，　．一trt　＋ig・r）
＝＝
@一　￥1）　！11tl＝iiilil￥￥一　．P一）　（pR，一　P）（S（i　一　rclr　一　pl）　exp　（Klr　一　pD　erfc　（G’lr　一　P1　＋　SZtT）
　　　＋1（！＋・卜pD・xp（一・1・一pl）・・f・（GI・一P1謝
　　　＋　kGlr　一　pl　exp　（一G2　1r　一　p12　一　tii2i7，　）　）
＋ii；］；？KKtwtsr2＋．23／2eXp（iK’R）［（1－V7rlE一：＋F7z）exp（V7？iE一：＋FEi’z）erfc（tnd’＋K2＋G．）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　諏　　　＋（1　＋　V’li？E2一　F－Eiiz）　exp（一v’R’1ny＋：一一　5　z）erfc（　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一Gの　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2G
　　　＋毒竿・xp（与2一σ・ノ）］
一儒π≒・xp（iK・R）［・xp（》褥・）・・f・（等亙＋Gの
　　　＋exp（一v’［i？T＋F」5iz）erfc（tod’＋K2－Gz）］．　（A．19）
Here　we　have　used　the　’re｝ations
　　　　　　試嘱。、exp（g2　十　rc　2　，．一4G・＋zg・’「）
　　　　　　　一二≠7・xp（iK・R）［・xp（》両・）・・f・（孚＋Gの
　　　　　　　　　＋・xp（一〉廊の・・f・（孚一G・）］，　　（A・2・）
and
講4儀（　　192　十　rc　2）・傷∫2＋1）・xp（」…き夢2＋i9・・）
＝＝
汲狽翌煤q2＋．2）3／2exp（iK’R）［（i－v7i7T：＋F－Ei7z）exp（tw＋　z）erfc（lrllll’iil！l12＋K2＋Gz）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　両　　　　＋（1　＋　Vi？17：＋F一］5i’z）　exp（一Vj？li一；E17z）erfc（　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一σの　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　2G
　　　　＋出町・xp（一i’lli“i2．＋，「c2－G…）］・　．　　（A・21）
　The　tensor　related　to　the　Madelung　energy　is　similarly　calculated　as
　　　母撃∂嘉）
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　　　　　＝　一　p2t，．1；1？L（S（i　一　rcp）　exp（rcp）erfc　（Gp＋　S　；i）
　　　　　　　＋S（1　＋　KP）　exp（一一一rcp）erfc　（Gp　一　1£tT）　＋　ll；；Gp　exp　（一G2p2　一　：iZ2ili，）］
　　　　　　　＋謡ひKK（9、’。、）・傷夢2＋1）・xp（一21きi！：Z・K2）
　　　　　　　一1轄ひ，・辛。・exp（g2　十　K24G2）
　　　　　＝　一　p£t，　lll／“（i（i　一　Kp）　exp（rcp）erfc　（Gp　＋　ti：；i）
　　　　　　　＋＄（1　＋　KP）　exp（一rcP）erfc　（GP　一　titiT）　＋　3；ifGP　exp　（一G2P2　一　li｛12is，）］
　　　　　　　＋舞KK（K・f。・）・／・［・・f・（孚）＋毒平・xp（二κ1表κ2）］
　　　　　　　　一1舞志・・f・（痴　2G）・　　　　（A22）
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